

























	            
 		 
       

    	  






   	   
	 " 
  	 






  !    
 	 	 	 	
 #$	%
 &' 
	   %  
 




 , -. /   	    ! 
   
%
0	0	1 
   	  






 	  	 	0  0 	   
		 ( 0( 		       	
	%	0			 
	  






  	    




 	     	 0 	  
	     	     

    
"    	
 	     :(   
  	
























	    ! /   0
 
   
	     	  





/ 	 0  0  +8 =	 






+( A CD0 	 ; 7 




 0     








  	  
  /   




/  % 
  F	 G	 C 






















3 H 	 &  	     +8 =	 

(  































































































































































































:  @!  


























: J : 
 





: #  
 











: *H B  	 











: *$ ;	 	  












: H =	  










: H& 3   5  







: H$   /  	  @3 	  	 	
5H
: H# @3 		  


















: & @ 
 @3 	 B8?  







: &H @ 
 @3 	 B8?  












: &$ 	 










     
 	 
	 	1  	

&J
  *   
   




































  H# ; 
 @3   < 
 	
















  H ; 
 @3     
   
2 ?59	
  H* ; 
























  &*    
 @3  































  &$   



















  	  
    = 
 	   
 
H-
  $; 
 @3   < 






  $ ; 
 @3     






  $H ; 
 @@B=1  






  $H ; 
 @@B=1  













	            
 		 
       







     
 ( 	 	 
	 ( 
  













   
  
     
 	
  	    











  	   : %( D    





      
  	 
 	 
 	 " 	  
   
  	
   




     	   "     
N
P   L  	  PL
 	(
		N















	   	   













ΔG°   ΔH°  TΔS°
   S.T 	   
  











  	   










     
  	 	 	
	 	  
 
 	 	  	 	
16 
 
	     
   	   

*
/        	  	 	 









 	 	  	    

 :(  
    
     
 

    	 	 






ΔG   RTK
 ;     	       K 
( 
     		 
 % 
"(  =   %  	  
















   
( 	 

    




    	 























		   
  	  	  	  
	 






   
  
     
 
;2;9			
  		 









 	    	 





   		 
 	   
      ( 
  (
 	     		 















 	  	
     
 	 	 	 	
( 




 #    
 	 

	  / 3 
 	 	 	  
  	 
H(-
'&)& 				
   	 
  	    		  

  @(  			
F  2: 9   

 

















<     	  	   	

   
 % 
   	  
 
 	R 	 	(  	( 	  J( 
2:9




	  / ( 	 	   
(
2	9		
    29     
     
 
 
 	  	         
	 % 	














, '&'& <   		
2		
=M(*
<% 	  	 	 	  5



















	  		   







 #&' 	 	
		





























 	 	    	






J       
 	  "
  
   

	 	 
          
	 : % 	 















 		  
 
 	 
   (    

 2HJ 0A9   	

 	    
		  





     
 		    	
J( #  / 
(   
 	 7+ 	 38    
		   X 
   
  














 	  	    	 
   
     	   
 	















0   	 :%( 	  		
 D  






 	   	    +( (   	   

" 	   0 
   	   
  N  	 	  

	  		 0  P  	  	
   D 	       
*/((		
 
" 	H    0 
	         

 ?0  ( 
  
	 	





































F         	  

 /   
  	 	(  	  
   







     		    	( 
 %






    

         

	    	 	 

 
 		  
   	 	  





















   2    0  9
@		2+8+(+8+*	+8+H9
    0 	  	   -* /  (
+8+							%



























  	 


















   	       

  
   	   	 	  

























	   		   	* /   




* : %(  % 
  D
	 	   	      	 

    	   
 
*   % 





   	   % 




	      
 
  	
     









   
 









 -& 	 +&$ 	  % *H  
0 (  %		   % ( 		   

      	 C 
 






		   " (     	  
 















    0  	 

























	   	  D  	
	*J  
 5   












 	       ( (  





  	   Y	Z 
  +- 7
 	  	   	   
 
 +-
	   5   
 		( 		 	
  







 	 	 









7   27@;9  		  	   	 

 	 
     	  	  

   	     
 
   
 

*J : %( 	 		 
 &7  + 7@; % 
 H@(  	  












@    	    	   
( 	0 	     B 	 (
2B3;9 
     	     
 5   7@; "(  	 		 












   % 





	       			   










	   % 
      
 	 	
    	  	   
 		  




%	 	 J( *&    	  
 	  
       	 

  	(   		    ( 
   






















 	   	 @ 	  	  %
  
 *&    
  	   
	  
 
	 	   




@@= 2@ @  =D 	 
  	9
	 @@B= 2@ @  BD	 = 	 
 







   	J    
   

		     (  	 F (
		
(		%
      	 










(    
	    	 
	
	*&
     
 	   ST 
 	
	   !     	  
=D 2=9 " 	 BD	 = 2B=9 	 = "  




 @ !       	(
		*&
'&+&)& ! 		4	




     












      








 		     	 J    	








  	 	 		     	 
0D			N
∑ ∆=∆ iii GfG 
  	    

 	 




















  =D    







    	 
    






















	  	  	 
  
	 8  %  &   $   	 >=>?
 
&H  8 % 









  	   






  	0	 	 %  	   		 
 	(  	 F(   	  





   			 @ 	    
 
	 
    	   @
@=DBD	=&H
:
	     
 	

  	  	


   D	  	!	  	 % 
" 		  	&$  
( " 
 
  %     :
	 	 






   
  #X   
 	   
   
 	 	  	 
  













  		 
 	  	    	 	


  %   	 	   







  	(  	    





   
   	 	&-    

	     	 
 	0 	  
	
'&9&'& 		,	"
 	( 	 	     2+ 9 

   
 	    
  










   J ( 
	 	 	
2:=?9 	 




[ &9    
 	      
	 	      







  	$ 	

	0	*(J 
 D 	  % 
 









(   	









    	 
	 	 	( 	 
 
 %   	  	   	


















  D 
 
   %   
JJ 3 	      :=?  
 	 













   	   
 		 






















 $   B;/  
     
 
	  
 		 ( 	  	 F( 










    
   2


















      	
D    	  	   	 
 D( 
 
    	  








   
 	 
 








  5  	   	 
     
		"



















/ 	    
  (   	 









































8     		 






 	   	  	
   
  D#$ 
S T  
    
    	 
    !  
  	     
  	 	
	%	
3@  






   







 	0(     
     
 D	
 3+;@       	 :(











@    2@39  	 : @  	 
!  A 	 B	 	  	  
	
	#-
@!% 	  		  	 
 	0 	    	D	

		(
	(  < 
 <% 0 2<<9-  
 




    	 	 
  	 F 





      	 	 

 	 
 	  	   
			-
/    




 	    
   	   	
					3%
	-





   
    	 : 	 


 	0 	   3




  <<	0	 
  ::?    
 	  

  















 	   
   		-J 	   
"  

















@3 	  # 	 
















   	 	   	 		

 B;/ 	 @3(  		 ( 		    	

   
	(			%		
	 
 	 	 

 	     
 
	  
   
 
  




/   	   	 	    
  			   	 (  
  
 	  		    	   

--
   

	 	  
   ( < ( 





















































  % 
 _29    "   

 
  =D 2=9 "  D	 
 
 = " 
			(*
[ ] )()()(4)()( 2 rrrrr φεκpiρφε +−=∇∇ 




   	  	   '   	  
  	 








iielec rrqG φφ∑ −=∆ 




















































 	  	 
 = "(   











     
 	 3 
	
%   	   B= 	 
       
&( & 	 
 	  	     
 

 J( $   	
 




		    
  
   %  
 
 
   

  	 
  

     B= 	 % 

			="
 "  

   
	  %  

0%			&8	(
	 BD	 =  @ E 2B=@E9    

3
	 % 	  
 
  	 
	="	$
      






   B 6 c ] (  c 	   
		 


















       		 
  
( 	0  
   
  
	    	 0 
  








	 	       	 	 (
 

  		   	 	  

  












  		 





	 	          	 	 
  	 







	 	 D 
	 	 	 	    	

 		(   
 
	 	1    
					0	239
'&2&(& / 	.	
F0 	 	   	    	 	
% 	 	      0( 
 	   7		   	 

			/









 	   H(   	 
 
   
	   
  	    
 
	
  	 	    
	  E




















@3 		(   












+	 	     	  	
 - 	   		 %  % 	
     
 	 	   
	  

D	  d  











 0 	 
 	 	  ( =0 	
+	 	    
 	 	  	
- /  (  	  % X 	
HX 
   38 	 7+ ( (   %
			(		
  





















  / 		 ( 	
	 
 & ' 	 	 	  
 -.( &#X 	 X 
  
% 	  ( (  	   
	
2: 9 / %	 ( 	 	 


























(   	 	































@	 	- 	 	     
 
	 	 
 	   %	  	    



























	    	  	  
 







    
  
 	 	  	 

 	 	$    





   (  +/7  

	(    







   
  	   "
   
 
	  ee
	 	   	 
 	    
 	  	  	   	 















	 	 	   	 	 
   
 *& %  
  
 	0  	 
 	  	  / 	  	  

%      	   

D     
   	    		
 		  		 
   
 
	 	 	 
  
  































7 8(8  8B
B7< B8<(8<  8+
















    





9(  		   
    









	            	 	











8 	1  D   






			    @     	

 
D  5  
  	   
( 
		1		73<*
 	    
  29   	  ? 	
;	 H   	 
       
 H'
	    	 F 
 

































 	     ( B 	 +   	
 






  	 B(   ;<K3<& 
	 ;<K3<   
   D 	 	 	 
	F		( D	8+(


















 	  	
	   %	 ( 	
	  @	 	
 -(
	)*&'(		)&




  		 






H& '  	 	  	 
     








 D	 = 
  
 		  		 	  
	
	@J				
 			 	 























2)( ασ  
53 
 
     = 
 








	  9  	   D	 = 
 















?	    
 #$ %  	0	   	










 	 	(   (   (





 	 	$       	  








	   	   




 	 	  
  	   	0

=
 	0(  
 
  
  	   
D	   !  
 8 =# 	  	0	  
       	
	   	
	  	  
      ' 	 
   
 	( %	
 	    :  	  	0	  
	 	  ;@ 
   















   
 





 7+ 	 38  	   	 








   
   @  
  
 
	    	  
    
	
	1  ! 	  

















	& 3     























	   @	 	    
    2*X 	




 	      	   
 







	  8(    (     (  
	 	   	   	 	    % 
56 
 












			 HH&* - 
		 H&J * $
4		 HJ- J$ $
4	 #$* #- JJ
		 H# & -











































    	 
























	 	1  	 	  











   
 










B  D D   	 	 	 	
& :   
  " 


























  "   


















D %  ;@ 














 	 	 
 	

 ;@      













































    	   









/	 	 	   
  D 
 
		




















   0  













	      






   




RTEhbep /∆=  
3	   
    













	 	1 	   	 2**X(   9 /
 








	 	 	     
61 
 
 	 	 	 
  















       




















 : $=(  D 
  	  
  HH# 

		%
: 	   S
T   (    

		






 	  ;<K3<&  ;<K3< D 	 	
0 



















  +	 2(  














  	 
 	

















	1   
	   
 
   
	
	1 	    
" 
  




















	 	1  	  2&HX9 2: #9
K
	    
"  





   
	 - /  	 


















    
 
  	 	D 
   8+
	(0		
 (     











2  		  @	 	     
	
	 	9 	 	      





  (  
      










  	(  		  
  











, (&-& !"	  	 	7  	 	 	

	&  7    
 
	  







	 	 	   	 2  H9   

	0  2:-9 	(







 /   	   	  0 	  
65 
 
    8       	 
   	 	*H 3+8 	 	   
	  	 % 























 D	    
 		  
  
   
 	   %		  '   
      




  %  	 
 












 "    	   	0 	
	  	
	    
   
  	 	    

	0   	 
  
   
 #$ 	 %
         
 	0  	  
;@    	  	  	  







F  0( (    











# %   5      &X 








 (&)&     	"  
0 # 	 	 @,A 
	 
	 	 	  	 F "		  	 	  

	@"	54!A
 ,G3 ,H3&' 3&'H,H3&(+ ,I3&(+




3&3:(&3 #* $  $
(&3:)&3 *   












;@ 2;9     '   %  : 6  





'  :( H   ; h '	 :h (    * 
	0		:5
 % 





%  	28	8*9( 			
  
 	 	  :    
  8    3+
0			
	/	0(
  ;@ 






























































   	 
  	( 
(    0  
	0      	  
	 	 	
	       










   
 	 	  	 	 
		 
   







	   	 	  	     	 
 
   
   2 9(  		
	     
 	0 (   
 
    

 29     2*# 09   
 	      	  
 (   
 	 	 	   ee 5   	  
	0  	    









/  		 	 	
	 










 5 	     +(   
 0 	




 2( 3+  
0	    9 	 0
   4       
 	 	 (
			
&0*0i*$j




    % 







       	! 	  	 	
 F   
     (
  
 F+=   	    	 






H    
 F+=   		 D 



















9& 7(   
 3+    
 
 28( 7(  	 4 9   	    	
 *H 	 	  	  
    
0(HJ	H$
    	    
    	
 * F+=  4    	 	 
 
   0    
 		  	 









	 3+     4     (  3+

(
	(  (   	  
"   D	 3+ &













	(    ! 
 	( &( *H  @	    D
( D 	 D




D +	   	 ( 	   332 9
(	028O	*H'9	
J 0  28O  	 *J'9( &   %
   
D 	D 0 	
		HHk-0i&j	#Hk0i&*j(
( 	      *   
 	 	   
     
		 & 	D 
    
    	 *H( H(
&H(&&























  FJ 		&    	 =
0



































	    2B9 	 	













 3C 0 	  	 









&-( J      
	 







    
















  #  	 "	&   7+4   




/     
 0 	 	  	 %(
















 "    3( 7( 8 	    
		   	   
















   












            


* 3    
  	 25+( 5 67( 8( 9	
0	23+94
  	 
 3+( 7+ 	 8+  	 4  %	  
		    
  ( 
    
 	
(  
  	 
     / 






   	  	   
" 

     







 		    	 
 / /H 
0	   
    	


    
  /  D	   
 







	   &'            
"				
		
    
 








 /   "     	

	3P0H










 	(  2:**9(	 
    	 
    




































  ( 	      	

    
  2: **39( 
	   <F 
 
(  
	     2: *9 	 &  J 
  27(89 2:*<98	
   		  	  

 
  (  
 
 ( 		  
 
	   	         < 	 2<9











   	 	  	 











































  @ 	   










  	     	 








, )&*& 8  






















          








×= (       





 	    	 29  	 
















       
   	 

 (    







    	       	 
 
   	      






 	    	 
 "     2:
*&9   
" 
   	      	 
  !	      	  	






 	  
"  	0    
"  
 



































































	%% 29   	


  	 % 29    








































	    	 	   2: *&=9 / 
	  @	  2**9       
				
	 
	      	 











:(  	 	 <F    
"
    2: *&39        	
	
		4T






: *J  	 	  
 3+ 	 5+   
	 
 /  %	    
  






"    
























   	    




(   	 




























 : 3+   	       
	 		    
   2: *$9   	 
 	 
 5+   	     	 
85 
 

































   	        
<2:*J9
: 5+    






































 : *J=  	 










: < (  	  0	 	    0
































































     












@CA #@MA @CA #@MA
 H& H-& H& J$
< HJ H# H$ J$#





    3+( 8+ 	 7+   	 	 
 *( *H /   	 (  5+   	
(	2:*9/0(




 	       
  I3+      
&( &J /   
 	   &-  
  2) J'9 0   	  
"*$ /
   
  ( 3+4   D	
3+  2   




 	    23   
   	 3+ 
9
/  	(     	   	 	 0
    







   
 	   	    
 B+ 
		   








  	     	  
 













 	     	  
  
		J
=	   	(   
 	    	 %

 =  		     
 3+ 	 5+ 
2 5 6 7( 8( 9 	 	

  







   	 
  
 













5+   





   








   
    
 3+O<  
 
5+O< 2:*&9( 
    
 	 	  	    
 3+
 2: *#9        	 	   
	   	   
 
 D	 3+  

   






  	  	 	     
			/
%	5+4
0 	 	 	  
	     F 
	
(		29
 &'(     29 
 5+  2$'9 
 
3+ 2*'9 2:*&98%   

















  #  		  4&    7+4
-&2=	NC-9			=
% 
  3+4   
	   	  ?3C
02=	N*H9

  	  5+  
 




2: *$9   	  	 
 3+ 	 5+  3+
  	  
 
 	    





J(  	    
 	 % 
3






 	  0 	 	       
























   
    
	     
 
"  
      
















    5    
 J(  : %(   
  ! 
  






 	 ( 	 	    +(
(   	   J( - :( 	 	  
		 		%	
*&  














7+18+  /  (  
	  












  	  








	     





 	 0  	      ! 

	   "   	  




mZ&	 	3+8  D	
0			
				
 3+  	    	 






	     






 	  













    

    	 	  
 
 	 	 /  
	 












@ 3   2@39(  


























	0 	  
   	 













•   	     	  	 
 
    0 
  
   
	




•     	 
   
 
%
    









   29       
 	   	  
  




0  	 	     	    
	 ( ( *( H1& 	 T( T( *T 
 	 
   	(
$# 2: H9   %    
	 
@ 	 0  	


















   	 








	"	 F   ;
  	  & 





	 4' 4) 4* 4'$ 4)$
:8-   37    
:8 - / /  /  
:83  
	     @:H
:8  < < + < +* < +  < +H
:8<  &+%(	 +<5    +<5H
:8B -  











, *&'& .		   
 # 0	














      
  	 	
 	 	 /   
  
 (
	 ( ( T 	 T(  T 

























	"	 F   %
	  	  & 8





	 4( 4' 4'$ 4($
:AP $    37 
:AK     337 
:AF -    /+ 


















;(   
  
 %  		   

 	  
	 	 	 




   S














	    
 +-    	 7
	0	(
%0(				3
	J*   7 	   	 	 0(
 
     	    



























































5. /  !. ,	
H J  '//

 H-  'P)

 H  (!
 $  (63

* $$  (QQ
































	  D	   	 	 	  	  
%   
 	 (      	$H   7
	 
 +-  0  	 






































































































5 5. /  !. ,	

  $  (N,="
J&  ##  (/'
$-  -&  (/(
-&  -&  ).6
*  *J  );=
J#  $$  ),%+
101 
















   		  
  




    
   
  (   
	

 	(   




 		  8   
 
  0 
 	 
  
       	 3+;@
  	 @@::-H   +	   	 	 
D	3+;@D<
!	  &  








1 : (  	  
  































































  	  	 
   %	 
   =

 	 	    



















	       +	    
D	  3+;@#* 	  






/   @3 (   2  9 
  
  







  	(   
    	(  




  	 	  	  
 	 
  			 	 	  	  % 
(	

   D  	   






 &  















    :  +- 	  	0
  























 	0 	( 	0 	    
	 
B8?#H  +8 =	 
     	   	
	
 





   	 
  









































TSGGEG npelecMM −++= 







  (  	(	
   
  
















3T %   	  






BD	=	@E  2B=@E9&( ( $
B= 	   %     = "
	      	    	

  (     








































   	  ( 	  
  	 #  	(
     2B9   
  
	 	  


















∑ −= 20)( rrkE bbond  =	
∑ −= 20)( θθθkEangle  
∑ −= )cos(|| ϕϕϕ nkkEtor   




























E 	 F N 	 
?	AJ(29
 














< N 	 
3 ( / @3 
			 	  	













































   
  @3     
  
    

 	  	  < 




  0	 	   @3 (     
    








F  % 		  
  	  0  
	 
 @3   







 	  		 
 5 	 	 	









(   	(   	













 (  ;@ 
  5  2;@59 
  




 ' 7 
  		       %
	0





	 	 #   	 





;@5)' H  				

 



























54!F 5	  4
37 :8-  - * #$
/ :8  * $ *H&
/ :8 H - & *J
/* :8 * -* * $#J
@:H :83 *T JJ  --J
<8+ :8  ##  &$
<8+ :8 H #$  *#
<8+* :8 * ## * &J
<8+H :8 *T #& & ---
+<5 :8<  * &H $
+<5H :8< *T *J H* #&
 :< :8B  $ H &*
 :< :8B H  * -$H
 :<* :8B * &J J *&$
 :<# :8B T *H$ * -J-

@3    
	        
























54!F 5	  4
37  - * #$
/  &  J#
/ H  - H$
/* * # * HJ
@:H *T #$ - -$
<8+  -# H &
<8+ H &#  *H
<8+* * HH  &
<8+H *T -J HJ 
+<5  *# J# &*
+<5H *T ## J J
 :<  J* & *&
 :< H $ - -
 :<* * -H  *$




(   
  	   	

 2  H-9  
 		  
  :<*    ;@5    
8	(		
  0 	    ;@5       
   
  (       
	
2 H#9
   
 @3   	    	
 D	 5  

 / 	  	      	























	 !. 54!FRF	 54!5@ 5	  4
37 :8- $* H * #$
/ :8 &* *J $ *H&
/ :8 H ## & *J
/* :8 -# H * $#&
@:H :83 $$ J$  --J
<8+ :8 #H * HH $-
<8+ :8 ## J  *#
<8+* :8 & $$ * &J
<8+H :8  H& & ---
+<5 :8< $ H &H $
+<5H :8< J *H H* #&
 :< :8B && * H &*
 :< :8B &$ #$ * -$H
 :<* :8B *$ - J *&$






2: H&9 	 	   * 	 H /
  (   






  ;@ 
  5     	 
   

;@5 	 ;@5@ 
 /( <8+( <8+*( <8+H(  :<(

































	 		     	 
 37J %#(
	 	   ?*H 7`  	 	  
?$2:HJ9/(		
37




















/ 	     	   2/9( H 2/9 	 *
2/*9     
 @3  	     
	      5 ( 0  	
		2:H$9
/	((%2*






















$ (  ( 5




































 *( E( H 	  ## 	  	 	 






    =
 
















@: 	   *T     # @3  	  
@:   ;@5  
















   		    <8+       %
117 
 




   
 		  
  		    @3
 ( 		     
 	 	 
	%
		*	2:H-
	=9  	;@5  	
   
 5 	 		  2-'9     	
	%%2H'9

(  H(  		 	 5  
 <8+(   	


	    		   
 	 	 
0  










 		    








 <8+(  		    H / 	  	    	



























=  @3  2 3 9 	 







	     (  	      
% 	  




    











 %  
 +<5  	 /  


















: +<5H(  	 	  		    5









  :< 	  :<*(    	 	   		




   















  	% 

  5  2: H 	 =9       





























:  :<(    	(   		  2;@5 '9




































        
(  	 	 
 

















54!F 5	  4
37 :AP T $  J-
337 :AK T J  *#
/+ :AF T J  *-
/ # ?/ T J  &&
/& # ?/ # - $ *H
/# # ?/ & &*  H$$








D   	 
   ( 




   23379(  	 	  T  		  
122 
 











 (     
	    







0 	  ;@5 
  : (  		

/+	;@5	0
     8   	(   		  
















54!F 5	  4
37 T $H  J*
337 T   -
/+ T H * *
/ T *J  --
/& # H*  H*J
/# & J# - JH
/- T   $J

   	
 D 
 5 














  44 

	 	 %
	 	   	B
	&
4
	 !. 54!FRF	 54!5@ 5	  4
37 :AP  --  J--
337 :AK & #$  *#
/+ :AF &J H$  --H
/ # ?/   - &&H
/& # ?/ H  H J&J-
/# # ?/ $ -# $ &JH#




    	   %   	 

#			 T 
	 	    
  0 2*( ?**( E*-( /##(






     		 
 @3    	 
	  
 37( / 	 /+ 2: H9 /   
 337(
     		       

	/
5 (  337     =
 	  %	  
# :(   	











    		 	  /(   
;@5	02 H9/		;@5

 		  















, *&'(& % F @	 A 	   @ A 

	 " 	 
	 "		 & :     
		 








   		 (  %
	
@3	+
  	   
















    





: @ 	  		  2 H*9 	   
	

@3	: @   
 0      	 : @   	
  
  	 	   3 <






  2= 	N  ?59 :   (  % 

    	 	 	  % 
  	  (    %  
	   	 0 
 $# : (  





 	  
    	

























   	  
	   0 
  











     %  	    
<		%@3
	
	   








	   
    @3    	 0   






 @3(            

	%2 $	$9







   " 
 	 /    
 ;@(  	

      	  

 /   









/  % 	 
  (   	  

     
     

    0 %  
	#( #  










 	   
  %   
 
     / 	  	   
      











0 2:H*9  

  
 @3    	    
 		
  /   	     	  
2,#X9	@3
&2:







   	    
 2  H# 	 &H9 <%   ( (
	 
    	  





	    * 










 	 &       	 









   	 	  
      
 
(  	 















< + &$ #
< + *# #
< +* &J #
< +H --- #
+<5 $ #
+<5H #& #
 :< &* H
 :< -$H H
 :<* *&$ H







































$J    
   	
  
   

   
  
	 	0 	 &* /   	    
%  
   	 	 

 	 <%
    	    
% 	    




&         














   	 	  
      
 
(  	 











$J    
   	
  
   

   
  
	 	0 	 &* /   	    
%  
   	 	 

 	 <%
    	    
% 	    




&         

	 	     	    	 	 
	
: 	0 	    0  
   	
  		 
 8 






@3   	     =  		  














  (    	
B=@E1#J 	























   	
 D 




































5	 F F	 F F	
44 &X &X J$X J$X









   	
 D	 5  2;@5@9   ;@
  5  	   	
 D	 5    





'  ' 
  
  
 ( 	   @3  	





:  (   
  	 
    
 ;@  

























!. 54!FRF	 54!F 54!F	
<PB * * 
:E-   -
BFP & & &
7@ & # H
PF3 #  
*- * * 
FF3  H# H#
>G* H H 
K & & 
3- J & &
AA3 H J* JH













 5(  	













 	 %   	



























 +&)& %  "





















































 	     
 3]     @@::-H 


	    	  G]  





  @3  	   	     

   	  
 
  	  /( @3












     %	   0 
 	" D 

        	 
 PF3   5
 
  




#$   		  	 
  @3  
		  		 
 
   	 
	(
   	   
  8 
 		
0	2 &*9
 @3    D (  

 












 2  9 	   	
































	  	 &   	

  	 

    5 

















































































































	   	
















 	0 	       	0 


	    
 2: &9   	  @3
 
	      	  




         '	 ' ;@ 

 2  &*9
:E-          '  
 

   
        ( 
   	  
    
 	% 
	   D  2: &*9      
 














2 39    5  2 39 
   (
%	%
Opposite orientation of a ligand 
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